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0 գտա գործելով անցումների հավանականությունների վերարերյալ պատկերացումը, 
կառուցված են ընդհանուր արտահայտություններ այն ինտեգրալների համար, որոնք նկա­

րագրում են կամայական րևեոացումով քվանտների ճաոագայթմամր ուղեկցվող րաիլոլմ- 
ների ընթացքում մասնիկների րաշխումների փոփոխությունը! Բերված են ճառագայթված 

քվանտների համար բալանսի հավասարումներւ

ON THE INTEGRAL OF RADIATIVE COLLISIONS OF PARTICLES
A. V. HAKOPYAN

General expressions for integrals describing the variation of particle distribu­
tion in collisional procesres. accompanied by emission of arbitrarily polarized quan. 
4a, have been constructed by using the representation of transition probabilities. The 
balance equation for emitted quanta are presented.
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X. В. НЕРКАРАРЯН

НИИ физики конденсированных сред ЕГУ

(Поступила в редакцию 24 ноября 1986 г.)

Обсуждается возможность образования сильно связанных экситонов в 
сегнетоэлектриках типа порядок—беспорядок. Показано, что в таких систе­
мах энергия, необходимая для образования экситонов, не только неодно­
значно зависит от напряженности внешнего электростатического поля, но и 
меняется скачком.

Как известно, в сегнетоэлектриках типа 'Порядок—беспорядок у ионов, 
•определяющих поляризацию кристалла, имеется несколько, обычно два, 
симметричных положения равновесия в ячейке. Такая ситуация часто 
встречается в кристаллах с водородными связями, где протон движется в 
потенциале с двумя минимумами (см. рис. 1). В этих условиях основное

՛ՍԱ)

Рис. 1. Эффективный потенциал, действую­
щий на протон в кристаллах типа поря­

док—беспорядок.
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(симметричное) и первое возбужденное (антисимметричное) состояния 
протона составляют расщепленный дублет и в энергетическом спектре рас­
положены достаточно близко друг к другу. Что же касается остальных 
возбужденных состояний, то они, как правило, значительно отдалены от 
дублета [1]. Эти возбужденные состояния практически не участвуют в 
процессе образования спонтанной электрической поляризации и поэтому 
в работах, где исследуются особенности сегнетоэлектрического фазового 
перехода, ими можно игнорировать. Однако переход в одно из указанных 
возбужденных состояний может привести к образованию в кристалле силь­
но связанного (френкелевского) экситона. Дело в том, что возникновени? 
френкелевских экситонов связано с возможностью резонансной передачи 
энергии возбуждения между взаимодействующими ячейками. В сегнето­
электрических кристаллах процесс переноса энергии возбуждения может 
протекать достаточно интенсивно, так как для них характерно сильное 
взаимодействие между ячейками.

В рассматриваемой нами модели каждая элементарная ячейка пред­
ставляется в виде трехуровневой системы — кроме расщепленного дублета 
имеется еще одно возбужденное состояние (Еь Ег и Ез являются собствен­
ными значениями энергии этих состояний (см. рис. 1)). Гамильтониан за­
дачи можно представить в следующем виде:

я=я0 + я1+р, (1)
^' = Տ (^1 ап1 ап1 + ^з ап 2 ап2^

(2)

Т Տ /п. т (ап2 ап1 + а^ ап2)(ат2 ат1 + ат2)»

= Տ апЗ апЗ 
Ո

Հ /, У — 1 п, т

И= — £ л (а+ ап1 4- а+։ ап2). (4)
Ո

Здесь а^ и ап/(։ = 1, 2, 3) являются операторами рождения и унич­

тожения протона в /-состоянии узла п, /пт и Мп'т— матричные эле­
менты оператора взаимодействия между ячейками пи ш, >. = մո а 
описывает взаимодействие системы с внешним электростатическим 
полем (ժ|2—матричный элемент дипольного перехода из первого состо­
яния во второе, а—напряженность внешнего поля); в (2) и (3) штрих у 
знака суммы означает, что п ^ т.

При определении значений матричных элементов Мпт1 можно 
учесть только диполь-дипольное взаимодействие. Тогда

[ժ32 ԺՅ, (^т)’ - 3 (ժ3/ Илт)^ Япш)], (5)
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где Кпт—радиус-вектор, проведенный от узла п к узлу т, Из/—мат­
ричный элемент дипольного перехода. Нетрудно убедиться, что в за­
висимости от симметрии волновой функции протона в третьем состо­
янии одна из величин dз| или Л31 обращается в нуль. Следовательно, 
Л^п|'ш։) = 0; кроме того, в нуль обращается также либо Л^щ”, либо Л/™2’..

В настоящей работе, по-видимому, нецелесообразен переход к более 
принятой форме спиновых операторов (см., например, [2]), поскольку в 
представленной форме нагляднее проявляется аналогия с теорией эксито­
нов.

Согласно оценкам, проведенным в [1],

£3-£։» Й. 4 ^‘"(к), X, (6).

где
2 = £■,֊£■„/= У' Лш, ^ (к) = 2' М"; " е™"՛". (7).

ш т

Это обстоятельство использовано при записи гамильтониана (1), где Н\. 
представлен в виде, соответствующем приближению Гайтлера-Лондона

(см. [3]), а в И пренебрегается переходом в третье состояние.
Для исследования возможности образования в кристалле сильно свя­

занных экситонов необходимо определить вначале волновую функцию и 
энергию основного состояния системы (задача рассматривается вдали от 
точки фазового перехода, в пределе низких температур). При этом в си­
лу (6) высшие возбужденные уровни можно не учитывать, т. е. пренебречь- 

оператором Ни
Волновую функцию основного состояния системы ищем вариацион­

ным методом, представляя ее в виде

|^о> = П ։/(1 + ха+ ап1).|0>, (8).
И

где х и у — вариационные параметры, а |0>—то состояние системы, в 
котором все протоны находятся в первом состоянии трехуровиезой систе­
мы. Необходимо минимизировать функцию

^(х, У) = <^0 IА + Й ^> + R <?го1^о>, (9),

где р—неопределенный множитель Лагранжа. После -несложных вычис­
лений получаем, что значения вариационных параметров можно определить- 
из следующей системы уравнений:

2х 2/х л =------------------------>
1-х։ 1 -г х2 (Ю)՛

уа=[1 + х2]՜1, если 2/> 2. (И)
Из вида волновой функции (8) следует, что если значение параметра 

х отлично от нуля, то каждая ячейка кристалла обладает дипольным мо­
ментом. Это связано с тем обстоятельством, что в (8) состояние каждой 
ячейки представлено в виде суперпозиции двух состояний, между -которы­
ми разрешен дипольный переход. Значение дипольного момента каждой, 
ячейки определяется выражением



р - Ч„ <Ча;, «„ + «;, «„ւ^ - ֊ձԴ • <12>1 ՜1 X
Формулы (10) и (12) определяют параметрическую связь между напря­
женностью внешнего электростатического поля и дипольным моментом 
(поляризованностью) отдельной ячейки системы.

Определим также энергию, приходящуюся на одну ячейку кристалла 
в основном состоянии:

е = И^-^ + в,,. (13)

где
= ________^. (14)

1 -г (1 + «>)> 1 -г л’

N — количество узлов в кристалле. Формулы (10), (13) и (14) определя­
ют параметрическую связь между напряженностью внешнего поля и энер­
гией основного состояния кристалла.

Отметим, что здесь зависимости р и е от Տ имеют такие же особен­
ности, какие имеют зависимости поляризации и свободной энергии от на­
пряженности внешнего поля в феноменологической теории Ландау—Гинз­
бурга—Девоншира [2].

Как было указано, переход протона в третье (возбужденное) состоя­
ние может привести к образованию в кристалле сильно связанного эксито­
на. Волновую функцию экситона с импульсом к можно представить в виде 

|րւ«)\__լ? (“/ՅՊւ + ^ոՊշ) ф \
Гк /- լ -л V ‘ ---- Г77---- 7՜ ( }

Здесь мы предполагали, что изменение состояния в одной ячейке не влияет 
на состояния остальных. Это обусловлено дальнодействующим характером 
взаимодействия между ячейками.

Определим энергию, необходимую для образования экситона:

ДЕ= <ՈՊ й ч''"’>-<4՛ о|£| Գ> =

-Аз • (1 + я։)։
Подставляя сюда значения 8ւշ и X из (10) и (14), получим 

: ^-(^-.^-ճճ»^  ̂ (17)

Формулы (17) и (10) определяют параметрическую связь между на­
пряженностью внешнего электростатического поля и энергией, необходи­
мой для образования экситона. В случае £(,,(к) =# 0 и А|2)(к) = 0 эта за­
висимость представлена на рис. 2. Примечательно, что энергия, необходи­
мая для образования экситона, не только неоднозначно зависит от напря­
женности внешнего поля, но н меняется скачком. Аналогичные особенно­
сти имеют место и в случае £(« (к) = 0, ^^'(к) =# 0.

Скачкообразное изменение энергии, необходимой для образования 
экситона, следует объяснить переключением спонтанной поляризации под
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действием приложенного электрического поля, когда все ячейки кристал­
ла скачком меняют величину и направление своего дипольного момента.

Отметим также, что неаналитичность функций Д'1՛" (к) и в данном слу­
чае приводит к расщеплению уровней продольных и поперечных длинно­
волновых экситонов. В рамках обсуждаемой нами простейшей модели каж­
дая элементарная ячейка содержит лишь одну водородную связь. Между 
тем в реальных сегнетоэлектриках число водородных связей, как правило, 
значительно больше. Указанное обстоятельство должно привести к Давы­
довскому расщеплению энергетических полос [3].
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ԷՔՍԻՏ11ՆՆԵՐԻ ԱՌԱՋԱՑՄԱՆ ՀՆԱՐԱՎՈՐՈԻՌՑԱՆ ՄԱՍԻՆ

Ի. Վ. ՆԵՐԿԱՐԱՐՅԱՆ

Քննարկվում է կարգավորված-չկարգավորված տիպի սեգնետոէլեկտրիկներում 

կապված էքսիտոնների առաջացման հնարավորությունը։ Ցույց է տրված, Որ նման 

կարգերում էքսիտոնի առաջացման համար անհրաժեշտ էներգիայի մեծությունը ոչ

ուժեղ՛ 

համա- 

մ իա յն՛
միարժեք չէ կախված արտաքին էլեկտրաստատիկ դաշտի Լարվածությունից, այլ և փոխվում 

է ^ոԽո4մ

ON THE POSSIBILITY OF EXCITON FORMATION IN 
ORDER-DISORDER TYPE FERROELECTRICS

Kh. V. NERKARARYAN

The possibility of producing strong coupled excitons in order-disorder type fer­
roelectrics is discussed. It is shown, that in such systems the energy necessary for 
the formation of excitons is a many-valued and step function of the external electric 
field intensity.
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